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Recenzja osiggnie¢ naukowych dr Magdaleny Popielskiej
ubiegajacej sie o stopien doktora habilitowanego w dziedzinie nauk $cistych
i przyrodniczych w dyscyplinie nauki fizyczne na podstawie cyklu publikacji
pt. ,,Badanie wtasciwosci fizycznych warstwowych materiatéw
typu van der Waalsa metodami ab initio”

Niniejsza recenzja osiggnie¢ naukowych habilitantki zostata wykonana w oparciu o obowigzujace
kryteria oceny okreslone w art. 219 ust. 1 pkt 2, ustawy z dnia 20 lipca 2018 r.

Przebieg pracy naukowej i zawodowej habilitantki

Pani Magdalena Popielska (w publikacjach wystepuje pod nazwiskiem panieriskim Birowska) ukoriczyta z
wyrdznieniem studia magisterskie na kierunku fizyka na Wydziale Fizyki, Uniwersytetu Jagielloriskiego w
2008 roku. W tym samym roku tamze uzyskata magisterium z biofizyki. Z podanej w Zatgczniku 3
informacji o przyznanych stypendiach naukowych i nagrodach dla najlepszych doktorantéw
Uniwersytetu Warszawskiego (UW) wynika, ze w latach 2009-2014 pani Magdalena Birowska byta
stuchaczka studium doktoranckiego na Wydziale Fizyki UW. W listopadzie 2014 r., obronita prace
doktorska pt. ,Jednoosiowa magnetyczna anizotropia w rozciericzonym  pétprzewodniku
pétmagnetycznym (Ga,Mn)As”, wykonang w Instytucie Fizyki Teoretycznej UW pod kierunkiem prof. dr.
hab. Jacka A. Majewskiego i uchwatg Rady Wydziatu Fizyki UW uzyskata stopier naukowy doktora nauk
fizycznych w zakresie fizyki. Od grudnia 2014 r. do chwili obecnej dr Magdalena Popielska jest
zatrudniona na Wydziale Fizyki UW, wczesniej na stanowisku adiunkta naukowego, finansowanym z
projektéw Narodowego Centrum Nauki (NCN), a od paidziernika 2020 roku na stanowisku adiunkta
badawczo-dydaktycznego. W tym okresie dwukrotnie korzystata z pétrocznego urlopu macierzynskiego.
Kandydatka nie ubiegata sie uprzednio o nadanie stopnia doktora habilitowanego.

Informacje o osiggnieciach naukowych habilitantki

Przedstawione osiggniecie naukowe sktada sie z osmiu powigzanych ze sobg tematycznie prac
opublikowanych w ostatnich pieciu latach, w dobrych czasopismach o zasiegu migdzyna-rodowym,
oznaczonych chronologicznie numerami [H1] do [H8]: Nanotechnology [H1], AIP Advances [H2],
Computational Materials Science [H3], Physical Review B [H4], Nanomaterials [H5], Journal of Physical
Chemistry C [H6], Physical Review Research [H7] i Journal of Materials Chemistry C [H8]. Tematem
wiodgcym tych prac jest opis teoretyczny metodami ab initio wtasciwosci fizycznych materiatéw
warstwowych typu van der Waalsa (vdW). Badania teoretyczne prowadzone przez habilitantke maja
Scisty zwigzek z eksperymentem i cze$¢ tych prac powstata w wyniku bezposredniej wspétpracy z
grupami do$wiadczalnymi. Wszystkie powstaty we wspotpracy z wieloma autorami — siedem z nich z
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trzema lub wigcej. Z oswiadczer przedstawionych przez autoréw, dotyczacych ich wktadu w powstate
publikacje wynika, ze jezeli chodzi o cze$¢ teoretyczng tych prac, habilitantka byta osobg wnoszaca
wiodacy wktad w planowanie i wybdér metodologii prowadzonych obliczer, ich nadzér, oraz walidacje i
interpretacje wynikéw.

Wedtug bazy Web of Science, na petny dorobek publikacyjny habilitantki sktada sie ponad 30 prac
opublikowanych w czasopismach znajdujacych sie na liscie Journal Citation Reports. 25 prac zostato
opublikowanych po uzyskaniu stopnia doktora. Habilitantka ma swym dorobku publikacje w wysoko
punktowanych czasopismach (np. Physical Review Letters (1 praca), Physical Review B (4), Advanced
Functional Materials (1 praca), Advanced Materials (2 prace przegladowe), Journal of Materials
Chemistry C (1 praca), Journal of Physical Chemistry C (1 praca), 2D Materials(1 praca)). W jej dorobku
nie znalaztem prac samodzielnych. W o$miu pracach wystepuje jako pierwsza a w czterech jako ostatnia
na liscie autoréw. Na dziert wystapienia z wnioskiem o wszczecie postepowania habilitacyjnego, trzy
prace umieszczone w bazie arXiv, ale liczone juz jako publikacje, byty jeszcze na etapie recenzowania.
Sumaryczny wspétczynnik wptywu (ang. impact factor) wszystkich prac wynosi 192,9, a ich sumaryczna
punktacja ministerialna 3190. Wedtug bazy Web of Science (WoS), ogdlna liczba cytowar (bez
autocytowan) oraz indeks Hirscha, ktérymi legitymuje sie habilitantka na dzier wszczecia postepowania
habilitacyjnego wynosza odpowiednio 390 i 12, co $wiadczy o tym, ze jej prace spotkaty sie z dobrym
oddzwigkiem w $rodowisku. Prace opublikowane po uzyskaniu stopnia doktora byty cytowane 265 razy.
Artykuty sktadajace sig¢ na rozprawe habilitacyjng byty cytowane 79 razy. Ich sumaryczny impact factor
wynosi ponad 35, a punktacja ministerialna 810. Powyisze dane bibliometryczne wskazuja, ze
recenzowany cykl prac stanowi solidng podstawe postepowania habilitacyjnego.

Ocena osiggnigcia naukowego habilitantki

W ostatnich pigciu latach dziatalno$¢ naukowa habilitantki byta zwigzana z tematykg materiatow
warstwowych typu vdW i skupiata si¢ na badaniach teoretycznych ich wtasciwosci strukturalnych,
elektronowych, optycznych i magnetycznych. W rozprawie habilitacyjnej rozwazane sg nastepujace
aspekty wtasciwosci fizycznych tych materiatéw: (i) efekty fizyczne indukowane naprezeniami; (ii) efekty
fizyczne indukowane podtozem; (iii) zalezno$¢ od zmiany wymiarowosci uktadu; (iv) wptyw
domieszkowania; (v) zmiany wtasciwosci indukowane porzadkiem magnetycznym. Powyzsze aspekty
byty rozpatrywane i badane w odniesieniu do réznych materiatéw warstwowych, a mianowicie, grafenu,
czarnego fosforu, heksagonalnego azotku boru, dichalkogenkéw metali przejsciowych, trichalkogenkéw
fosforu metali przejsciowych oraz CrSBr. Obliczenia kwantowo-mechaniczne stanu podstawowego i
elektronowej struktury pasmowej byty przeprowadzone przy wykorzystaniu teorii funkcjonatu gestosci
(ang. DFT) oraz metody pseudopotencjatu do opisu oddziatywari elektronéw z rdzeniami jonowymi,
wdrozonych w pakietach programowych VASP i Quantum Espresso, wykorzystujacych periodyczne
warunki brzegowe i superkomérki. Obliczenia DFT prowadzono w ramach uogélnionego przyblizenia
gradientowego (ang. GGA) dla funicjonatu wymienno-korelacyjnego (ang. XC) z pétempiryczng
poprawka Grimme’a (lub jej wariantami) do opisu stabych sit vdW. W obliczeniach wtasciwosci
magnetycznych stosowano formalizm GGA+U oparty na modelu Hubbarda, a do obliczenia energii
wigzan ekscytonéw wykorzystano model efektywny oparty na réwnaniu Bethe-Salpeter.

Prace [H2] i [H5] dotyczg badania efektéw fizycznych indukowanych naprezeniami w
krysztatach. W heterostrukturach vdW, tworzonych warstwa po warstwie z izolowanych ptaszczyzn,
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wigzania kowalencyjne zapewniajg stabilno$¢ w ptaszczyZnie dwuwymiarowego (2D) krysztatu, podczas
gdy stosunkowo stabe sity vdW s wystarczajace aby utrzymaé sasiednie warstwy razem. Silne
naprezenia powstajace w strukturze na skutek niedopasowania sieci mogg prowadzi¢ do powstania
defektow i dyslokacji. Zrozumienie i kontrola mechanizmu relaksacji naprezern przy wysokim
niedopasowaniu sieci, umozliwia inzynierie struktury pasmowej materiatéw. W [H2] opisano narzedzie,
ktére utatwia wyznaczenie superkomorki dla sieci niewspdétmiernych w materiatach warstwowych, w
szczegblnosci takich jak heterostruktury vdW. Opracowane oprogramowanie ufatwia znalezienie i
skonstruowanie zoptymalizowanych superkomaérek (tj. o niewielkich rozmiarach i minimalnej akumulacji
odksztatcen w sasiednich warstwach) dla struktur sktadajgcych sie z dwéch lub wigcej natozonych na
siebie 2D sieci. Program przeszukuje wszystkie mozliwe superkomérki sktadajace sie z wielokrotnosci
komérek pierwotnych dla danego kata obrotu miedzy gérna i dolng strukturg 2D i pozwala na okreslenie
optymalnych tzw. katéw magicznych pomiedzy sgsiednimi utozonymi pionowo materiatami 2D, a takie
wynikajagcymi z nich wzorami moiré. Praca [H5] jest poswiecona badaniom zmian w strukturze
pasmowej zachodzacych pod wptywem naprezen zewnetrznych w  strukturach warstwowych
dichalkogenkéw metali przejsciowych. Unikatowa gietkos¢ i wytrzymatos¢ tych zwigzkow sprawia, ze s
one idealnymi materiatami do wykorzystania w inzynierii przerwy energetycznej. Zbadano ewolucje
struktury pasmowej politypu 1T wybranych zwigzkéw MX, (M=Hf, Zr, Sn; X=S, Se) pod wptywem
zewnetrznych naprezen $ciskajacych. W celu poprawy opisu przerwy energetycznej do obliczen
struktury pasmowej wykorzystano zmodyfikowany potencjat Becke’go-Johnsona oraz uwzgledniono
oddziatywanie spinowo-orbitalne. Dla kazdego zwigzku, wyznaczono iloéciowe trendy zmian w energii
przejs¢ optycznych pod wptywem réinych naprezen zewnetrznych, wyznaczajac tzw. liniowe
wspotczynniki ci$nienia. Ich ujemne wartosci wskazujg na zwezanie przerwy energetycznej i pozwalajg
przewidzie¢ przejécia typu poétprzewodnik-metal przy izotropowym naprezeniu $ciskajgcym
(hydrostatycznym). Obliczone wspodtczynniki cisnienia s3 w doskonatej zgodnosci z wartosciami
zmierzonymi doswiadczalnie.

Prace [H1], [H3] i [H4] dotyczg badania efektéw fizycznych indukowanych podtozem. W [H1]
badano wptyw podtoza z heksagonalnego azotku boru (hBN) na wtasciwosci strukturalne i drgania sieci
krystalicznej warstw czarnego fosforu (ang. black phosphorus — BP), ktéry podlega szybkiej degradacji w
powietrzu. Aby temu zapobiec stosuje si¢ hermetyzacje (ang. encapsulation), polegajaca na otoczeniu
BP innym materiatem 2D, np. hBN. Zbadano wptyw hermetyzacji hBN na strukturalne i wibracyjne
wtasciwosci kilkuwarstwowego BP. Ujawniono, ze warstwy powierzchniowe BP inaczej oddziatujg z
warstwami sasiednimi niz warstwy gtebiej potozone, co odzwierciedla sie w ich réznej sztywnosci.
Konsekwencjg tego jest rozszczepienie fononu optycznego o wysokiej czestosci obserwowanego w
widmie ramanowskim, ktéry jest przesuniety ku nizszym czestosciom. Hermetyzacja hBN wywotuje
naprezenia w warstwach BP, dodatkowo wzmacniajagc przesunigcie ku czerwieni tego optycznie
aktywnego modu drgan. Te przewidywania sg zgodne z wynikami spektroskopii ramanowskiej i
pokazuja, 7ze hermetyzacja stwarza moizliwoé¢, kontrolowanej przez podfoze, inzynierii naprezedn w
atomowo cienkich warstwach krystalicznych. W [H3] zbadano wtasciwosci energetyczne i strukturalne
cze$ciowo uwodornionego grafenu zaréwno w prézni jak i zaadsorbowanego na powierzchni niklu.
Wyniki pokazuja, ze energia adsorpcji wodoru na grafenie zaadsorbowanym na podtozu z niklu jest
wzmocniona w poréwnaniu z grafenem w prézni, co jest zwigzane z tworzeniem sig tzw. wigzan pseudo-
kowalencyjnych pomiedzy warstwa grafenu i podtozem niklowym. Wskazuje to dobitnie, ze podtoze
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niklowe dziata stabilizujaco i utatwia tworzenie sie uwodornionego grafenu. W [H4] zbadano jaka role w
zastosowaniach  optoelektronicznych  pojedynczych  warstw trichalkogenkéw fosforu metali
przejéciowych odgrywa podtoze. Wychodzac od statej dielektrycznej uzyskanej z obliczers DFT+U, oraz
stosujgc efektywny model oparty na formalizmie rownania Bethe-Salpeter obliczono energie wigzania
ekscytonéw w MnPSs. Pokazano, ze energia wigzania ekscytondw w monowarstwie MnPS3 (zwigzana z
ekranowaniem dielektrycznym otoczenia) jest silnie modyfikowana podtozem i na podtozu SiO; i hBN
moze zostac zredukowana, odpowiednio o okoto dwa i trzy razy w poréwnaniu do prézni.

W pracach [H1] i [H4] zbadano réwniez wptyw zmiany wymiarowosci uktadu na jego wtasciwosci
fizyczne. W [H4] wykazano, ze w warstwowym MnPSs, przy przejsciu od materiatu objetosciowego do
monowarstwy przerwa pasmowa zmienia swoéj charakter ze skosnej na prostg, czemu towarzyszy wzrost
jej szerokosci 0 200 meV oraz niewielka zmiana statej sieci. W przypadku monowarstwy, ekstrema pasm
w pierwszej strefie Brillouina wystepuja w punkcie o wysokiej symetrii a dla objetosciowego MnPS3 w
punktach o niskiej symetrii. Krzywizny najwyzszego zapetnionego pasma walencyjnego oraz najnizszego
niezapetnionego pasma przewodnictwa nie zalezg od liczby warstw tym materiale. Pokazano réwniez, ze
energie wigzania ekscytonéw zalezg silnie od liczby warstw, co zwigzane jest gtéwnie ze zmiang
ekranowania pola elektrycznego materiatu. Ograniczenie kwantowe w monowarstwie MnPS3 w prézni
powoduje czterokrotny wzrost energii wigzania ekscytonéw, w poréwnaniu do tej w odpowiedniku
objetosciowym. Wyniki [H1] pokazuja, ze dla czarnego fosforu czesto$¢ drgan optycznie aktywnego
modu fononowego zalezy silnie od liczby warstw. Dla monowarstwy, obserwuje sie przesuniecie tego
modu ku wyzszym czestosciom w poréwnaniu do 5-warstwowego BP. Ponadto, warstwy BP wykazuja
anomalng ewolucje czestosci fonondéw wraz ze wzrostem liczby warstw.

Prace [H3], [H6], i [H7] dotycza wptywu domieszkowania na wtasciwosci materiatow
warstwowych. W [H3] zbadano energetyke i zmiany strukturalne wywotane adsorpcja atoméw wodoru
na powierzchni grafenu. Profil zaleznosci energii adsorpcji od odlegtosci wykazuje dwa minima,
odpowiadajace adsorpcji chemicznej i fizycznej, potozone odpowiednio blizej i dalej od grafenu.
Pierwsze z nich odpowiada silnej adsorpcji chemicznej (chemisorpcji) a drugie stabej adsorpcji typu van
der Waalsa (fizysorpcji). Chemisorpcja wodoru, w zaleznosci od stopnia pokrycia, wywotuje duze zmiany
strukturalne w warstwie grafenowej, ktéra ulega pofatdowaniu. Te zmiany strukturalne mogg wptywac
na wtasciwosci elektronowe grafenu, co oznacza, ze przerwa pasmowa moze by¢ kontrolowana przez
stopieri pokrycia wodorem. W [H7] zbadano wptyw domieszkowania podstawieniowego atomoéw
niemagnetycznych na wtasciwosci uktadéw warstwowych MnPSs.,Sex i NiPSs.Sex. Badania ujawnity
rézny charakter trendu ewolucji temperatury Néela wraz ze zmiang stopnia domieszkowania w
materiatach zawierajgcych Mn i Ni. Wykazano zwigzek tego efektu z wigekszymi wartosciami catek
wymiany dla struktur zawierajgcych Ni, w poréwnaniu do struktur z Mn, i przedyskutowano dominujgce
mechanizmy wymienne w tych zwigzkach. Pokazano, ie podstawienie chalkogenkowe jest dobrg
metoda kontrolowania anizotropii magnetycznej w materiatach warstwowych. W pracy [H6] badano
wtasciwosci magnetyczne monowarstw MPX; rozwazajac rézne typy domieszek magnetycznych
podstawionych w podsie¢ ztozong z atomdéw metalu gospodarza, w stopach (Msys,X1/4)PS3, gdzie M=Mn,
Ni i X=Mn, Ni, Cr. Celem byto wyjasnienie mozliwosci wzmocnienia oddziatywania ferromagnetycznego
(FM) w tych zwigzkach przez domieszkowanie. Wykazano, ze domieszki magnetyczne nie wptywajg na
zmiane uporzadkowania magnetycznego obserwowanego dla czystych zwigzkéw. Jednakie, w
przeciwienstwie do czystych zwigzkéw, mieszane catki wymiany dla pierwszych i trzecich sgsiadéw s3
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tego samego rzedu wielkosci, co moze prowadzi¢ do frustracji réznych porzadkéw antyferromagnetycz-
nych, a w konsekwencji moze by¢ jedng z przyczyn obserwowanej nizszej temperatury Néela dla stopéw.

W pracach [H4] i [H8] badano zmiany wtasciwosci fizycznych indukowane porzadkiem
magnetycznym w magnetycznych materiatach warstwowych z rodziny trichalkogenkéw metali
przejsciowych MPX;. W [H4] pokazano, ze uporzadkowanie magnetyczne silnie wptywa na wtasciwosci
elektronowe, transportowe i optyczne monowarstwy MnPS3. W szczegdlnosci, ujawniono silny wptyw
uporzadkowania spinéw na wtasciwosci struktury pasmowej, takie jak potozenie pasm, przecigcia pasm,
krzywizna pasm czy wartosci przerw pasmowych. W przypadku wtasciwosci optycznych pokazano, ze
energie wigzania ekscytonéw z krawedzi pasm zalezg od uporzagdkowania magnetycznego. Wykazano, ze
antyferromagnetyczna (AFM) konfiguracja spindw jest wrazliwa na polaryzacje $wiatta co sprawia, ze
uporzadkowanie AFM w monowarstwowie MnPS; mozna wywnioskowac posrednio z réznej polaryzacji
$wiatta. W [H8] zbadano wptyw pozaptaszczyznowego uporzadkowania magnetycznego na wiasciwosci
strukturalne, elektronowe i drgania sieci objetosciowego krysztatu CrSBr. Wykazano, ze uporzadkowanie
magnetyczne wptywa na strukture elektronowg na kierunku wysokiej symetrii w strefie Brillouina,
powodujgc rozszczepienie pasm przewodnictwa dla FM uporzadkowania spinéw w sasiednich
warstwach, podczas gdy dla fazy AFM pasma pozostaja spinowo zdegenerowane. Dodatkowo, charakter
przerwy pasmowej ulega zmianie z prostej na posrednia. Zidentyfikowano takze, optycznie aktywne
mody ramanowskie, wrazliwe na miedzywarstwowe uporzadkowanie magnetyczne, ktére mozna zatem
traktowac jako markery magnetyczne rodzaju pozaptaszczyznowego porzadku magnetycznego.

Dodatkowe informacje o aktywnosci naukowej habilitantki oraz informacja o osiggnigciach
dydaktycznych, organizacyjnych i popularyzujacych nauke

Po ukonczeniu studidow doktoranckich, dr Popielska odbyta dwuletni staz podoktorski w grupie
teoretycznej prof. J. A. Majewskiego. W latach 2018-23 zbudowata kilkuosobowy zespét badawczy,
specjalizujacy sie w obliczeniach materiatéw niskowymiarowych metodami ab initio i nawigzata szeroka
wspétprace, zaréwno z zespotami doswiadczalnymi jak i teoretycznymi z jednostek krajowych i
zagranicznych (m.in. z lzraela, Niemiec, USA). Habilitantka nie przebywata na dtuiszych pobytach
naukowych za granica. Zdobyta dodatkowe doswiadczenie naukowe podczas licznych pobytéw na
miedzynarodowych szkotach i warsztatach zagranica. Brata udziat w wielu migdzynarodowych
konferencjach naukowych, na ktérych wielokrotnie prezentowata wyniki swoich badan w formie
wystgpien ustnych (w tym trzy zaproszone) oraz plakatéw. Wygtosita takze cztery wyktady seminaryjne
w oérodkach naukowych, dwa zagranica w Niemczech, jeden w Austrii oraz jeden na Politechnice
Wroctawskiej.

Dziatalno$¢ naukowa habilitantki jest.dobrze rozpoznawana w $wiecie o czym $wiadczy m.in. fakt
czestego powierzania jej recenzowania artykutow przez wiele czasopism naukowych, w tym
renomowanych Nature Communications, Physical Review B, czy 2D Materials. Uczestniczyta takze jako
recenzent w zespole oceniajgcym wnioski o przyznanie Fulbright Junior Research Award w roku 2022/23
na rzecz Polsko-Amerykanskiej Komisji Fulbrighta.



Habilitantka petnita role kierownika w zrealizowanym projekcie SONATA oraz wykonawcy w projekcie
HARMONIA NCN. Obecnie kieruje z ramienia UW projektem OPUS realizowanym w konsorcjum z
Politechnikg Warszawska oraz jest kierownikiem zakoriczonego projektu IDUB.

Habilitantka zdobyta znaczny dorobek dydaktyczny. Prowadzita dwa wyktady (w tym jeden kursowy)
oraz ¢wiczenia z réznych przedmiotdw na Wydziale Fizyki UW. Byta promotorem kilku prac
magisterskich i licencjackich. Jest promotorem pomocniczym trzech doktorantéw.

W zakresie popularyzacji wiedzy wygtosita wyktad w firmie farmaceutycznej Astra Zeneca na temat
badania wtasciwosci materiatéw 2D oraz wyktadata i prowadzita ¢wiczenia na temat zaawansowanego
przetwarzania danych podczas letniej szkoty zorganizowanej przez ICM UW.

Podsumowanie

Na podstawie przedstawionej wyzej analizy stwierdzam, ze przedstawiony przez habilitantke cykl
publikacji stanowi istotne osiggnigcie naukowe i stanowi krok w kierunku gtebszego zrozumienia
wtasciwosci strukturalnych, elektronowych, optycznych i magnetycznych materiatéw warstwowych typu
van der Waalsa, a uzyskane w nim wyniki mogg mie¢ znaczenie aplikacyjne. Osiggniecia te wnosza
znaczacy wktad w rozwéj dyscypliny nauki fizyczne i odpowiadajg wymaganiom okreslonym w Ustawie.
Wnosze o dopuszczenie pani dr Magdaleny Popielskiej do dalszych etapéw postepowania o nadanie
stopnia doktora habilitowanego.
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